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The information of the lattice structure is indispensable for the precise argument of the 
material properties.ξspecially， intransition metal oxides and transition metal complex， the 
transfer integral， the exchange interaction， and the orbital occupation are govemed by the bond 
distance and the bond angle between the transition metal and I静nd，and the li伊 ndenvironment， 
respectively. 
[n出islecture， 1 hope that the students who take the ∞urse become familiar w拍 the
Xマay/neutron diffraction measurements， and can utilize the technique in their future 
investigation. In addition， the close interrelationむetweenthe structure and the physical properties 
as well as the research frontier of the structural investigation at the 3rd synchrotron radiation 
X-rayf古cility，SPring-8， Japan. 
[百 Rie泊n2∞orま泉先生が開発した構造解析プログラムである。詳細は、





























であ守、 ifま電涜、 VKは号制主X線の励起電正、 mfま1.5程度合定数である。実験で使うX線は、この特
性X線である。また、こうした特性X線を利用すれば元素分析(X隷発充分析)も可能である。表に典型的な
元素の寺哲生X線の波長を示す。
元素 Kα(平均酪 互α1<5:宝し今 Kα2(喜弘、)
Cr 2.29100A 2.28970A 2.293606A 
Fe 1.937355A 1.936042A 1.939980A 
Co 1. 790260A 1. 788965A 1.792850A 
cu 1.541838A 1. 540562A 1.544390A 



























したがって、これらの A •• ，..e4降，.， 
点は格子点上にある。 己~.. ，. e費量 骨量・ 書庫唱b
これらの格子点を平
•• .事 唱隆拳 司跡e 均で一個含むように 4-• 
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あるg したがって、ヘロンの公式[s=~Ka 十 b+けい +b ーのい -b+c)(-a+b+c) ]より、三角形
8 
ABCの面郡山=~ ~(OA20B2 + OB20C2 + OC20めとなる。他方、三角錐 0蹴の体積Y
2 
3V は宅 V=~OAOBOC であるので、面間需 dhkl Iま、一一=，6 "'u S .JOA2 + OB2十OC2なので、
一-









































K 1+cos228 1=1→ 














δ= 27U'(qj -qJ 
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p(r) =つιむp(-ι)、JL7rσ LU 
!こ従うと関すれば、平掲的電子密震(p(r)= f p(仰 (r-t)dtとなる。この場合、原子鰍因子iま












































~Il = 2:.1) exp27ri(hx} +わ/}+lz) 
G 
Si at 300 K 
CuKa 
150 
1 L ，1 _ L ，1 1 _， ，3 1 3， ，1 3 3 _1 1 1. _3 3 
_ ， "-，/ft (I，{¥) 21li(供一÷ー ) 2ni(ー+告+ー ) 初(ー 十一+0) 2ni(ー ÷ー ÷ー ) 2ni(ー +→一) 2誠一+ー +ー ) 2ni・(ー+--1=ん(e2ni(0+O+O)+ e -'-，-' 2' 21 + e -""2' -， 21 + e ---'2' 2 十e 444 十e 444 +e 444 +e 4 4 
= 41St (l + e 2 ) 
となる。 j1まおすイトの8つの Si原子{立童:
1 L .1 _ L .1 1 _ .3 1 3， .3 3 L .1 1 L .1 3 3 
(0，0，0) ，(0ラ一，一)ベ:，0， :)，(一，:，0)，(一，一， ~) ，(一，ーラー)，(一戸ラー)，(一，一，一)， 
2'2' '2' '2' '2'2" '4'4'4' '4'4'4' '4'4'4' '4'4'4 
について和をとっている。Siの原子散乱因子んi(二関しては、
んこ1.14十6.2gexp(-2.44(一":-y) +3.ぉ exp(_32.3(si~8)2) sin8今
え

















Ical hkl = IFhkl12 n九kl
F"永1 dhkl 2(}cal mhkl 
100 12.35 16.3衰 8 
110 11.26 23.2震 12 
111 4ん(1-i) 3.12A 10.56 28.1重 s 285∞ 
220 8ん 1.91A 8.65 47.5Jl 12 57500 
300 8.44 50.6度 6 
310 825 53.6度 24 
311 8.08 56.4度 24 
4∞ 7却 69.5度 6 
3お 7.17 74.5度 12 
331 7.06 76.9度 24 
422 6.57 88.6度 24 
田G 6.48 90.9度 s 
511 6.30 95.6度 24 
440 5.89 107.5度 12 
531 5.66 115.0度 48 
620 5.31 128.9度 24 






























sは尺度因子、 A(ei)は薮収因子、 mhklfま多重度因子、 Fhklfま構造因子、 L(ehk1)はローレンツ偏光因子、
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R，=[{JifJ 
と表される。 NIまデー タ一点数、 PIま可変パラメ歩ー の数である。 R時とReとの比S
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が起こりやすくなったのだと考えられる。~. "f--I i る
余談になるが、格子定数の圧力変化を克ただけでは、八車体 1-90士一ムムムー し Iム I z 主

















Lal剥SIult品207atOGPa j tLaU14Sr19~2O;t量t IGPa j 
]l.t "一一一句12331代 H=O.打開 ~2 i 













































(j) at 13GPa 
o at4.2GPa 
争
1ジ i i l l 
o 1 234 ラ
Pressure四時
王子~2..'2orhit品珊G室長er噛喜
設主dheuce the AFI sta箆
お弱主事怒るilized.
結斑EM/符et却Mν児eldi法去に樟密構造量草噺析をf市汚こと剖iにこより、こうした車封埴董訣淳状態ぬ変イ化七の直画2接妾観5票調灘、!I肋i訪カが雪句可能となるo
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プルシャンー ブルー 型結晶構造を有するシアノ架稽金属鐘体(A.tM[M'(CN)ム凪zH20:A=Na， K， Rb. Cs、胡=V，
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